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процессе конверсии метана в метанол. Основываясь на этих представлениях, в данной работе 
реализован процесс окисления метана в воздушной паро-газовой системе СН4 + Н2О + О2 
(Т=100оС) при наличии источника УФ-излучения (λ>250 нм) вне реактора и 





Рис. 1. Оптимизированные структуры: (а) – молекулярного аддукта (H2O–NO2);  
(б) – переходного состояния (ПС) реакции взаимодействия метильного радикала с молекулой 
воды (в присутствии NO2): CH3 + (H2O-NO2) → CH3OH  +  HONO. Длины связей приведены в Å. 
 
Предложенный способ получения метанола (при ~10,0 % конверсии метана и полном 
отсутствии побочных продуктов реакции) представляется чрезвычайно перспективным для 
создания принципиально нового производства метанола 
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Применение метода цветометрии в аналитической химии, позволяет определить 
цветометрические характеристики (ЦХ) анализируемой пробы и их количественное 
выражение в жидкой и на поверхности твёрдой фаз. При разработке алгоритма оценки цвета 
для решения конкретных исследовательских и производственных задач использование 
компьютерной техники даёт возможность на основе спектрофотометрических измерений 
регистрировать и проводить оценку цветометрических характеристик окрашенных 
химических систем: светлоту (∆L), насыщенность (∆S), цветовой тон (∆T), желтизну (∆G), 
разнооттеночность (∆Е), координаты цвета, яркость. К тому же в химико-аналитической 
практике цветометрия, в варианте колориметрических систем ХYZ и RGB, используется как 
самостоятельный метод, так и в совокупности с другими способами обработки результатов 
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химического анализа. С распространением цифровой фотографии, настольных сканеров и 
компьютерных программ обработки цветного изображения появился быстрый, объективный 
и автоматизированный способ оценки ЦХ образцов [1, 2]. Полученный в результате 
цифрового сканирования файл изображения на экране монитора, может быть автоматически, 
с использованием стандартных программ, проанализирован по характеристикам цветности и 
его отражающей способности. Современные цветные сканеры и обслуживающие их 
программы обработки изображений, позволяют проводить оценку индикационных эффектов 
широко используемых в химико-аналитическом анализе таких тест-систем как: 
индикаторные трубки, мембраны, таблетки, тонкослойные хроматограммы и т.д. 
В данной работе показана принципиальная возможность использования настольного 
сканера в качестве аналитического прибора для измерения ЦХ и оценивания 
чувствительности определения металла в варианте следующих тест-систем: индикаторная 
трубка на основе химической системы I – ″раствор комплекса кармоазоната хрома – анионит 
АВ-17-8″, индикаторные тонкослойные полоски на основе системы II – ″раствор комплекса 
кармоазоната ртути – тканный материал (лён)″ . 
Исследование оптических и цветометрических характеристик системы I проводили 
после предварительного получения комплекса кармоазоната хрома(III), образующегося в 
оптимальных условиях при взаимодействии хрома(VI) с кармоазином (КАН), с последующим 
его извлечением в стеклянной колонке, содержащей анионит АВ-17-8 в динамическом 
режиме [3]. Для системы II в качестве твёрдой поверхности использовали тонкий слой 
тканного материала, на основе целлюлозы (лён) предварительно модифицированного КАН с 
последующей обработкой его анализируемым раствором, содержащим ионы Hg(II) [4].  
При разработке равноконтрастных колориметрических шкал, построенных в 
координатах ″ЦХ каналов RGB от исходной концентрации металла″, для тест-определения 
Сr(VI) и Hg(II), согласно теоретическим представлениям теории цветности, в качестве 
нижней границы определяемых содержаний элемента принимали различие концентраций, 
которые отвечали тест-образцу, и соответствовали величине цветоразличия ΔЕ≥10 усл.ед. 
Для каждой из изученных цветовых шкал можно выделить как наименее, так и наиболее 
яркие каналы, которые изменяются в зависимости от интенсивности окраски носителя. С 
увеличением концентрации определяемого компонента, сопровождающегося углублением 
окраски, для всех систем наблюдалось уменьшение светлоты цветного изображения R, G, B 
каналов. Для окрашенных в красно-фиолетовый цвет исследуемых образцов наименее ярким 
каналом оказался зелёный (G), а наиболее ярким – красный (R), что необходимо учитывать 
при химическом анализе подобных систем. Путём математической обработки 
соответствующих кривых, получен ряд аппроксимирующих зависимостей, позволяющих: 
определять содержание металла в анализируемой пробе по регистрируемой ЦХ или с 
использованием одного из цветовых каналов, численные значения которых коррелируют с 
определяемой концентрацией металла; оценить чувствительность рассматриваемых тест-
систем при экспрессном определении экотоксикантов в водных объектах.   
Из таблицы видно, что использование полученных уравнений градуировочных 
зависимостей позволяет получить данные с достаточной точностью, о чём свидетельствуют 
коэффициенты достоверной аппроксимации. В градуировочных зависимостях вида 2 
сопоставление численных значений коэффициента n свидетельствует о большей 
чувствительности методики определения хрома(VI) в варианте системы I, чем методики 
определения ртути(II) в варианте системы II.  
Таким образом, использование в работе комплексного подхода метода цветометрии, 
сканера и компьютерных программ цифровой обработки изображения позволяет определять 




Комп’ютерне моделювання в хімії, комп’ютерні методи синтезу нових речовин 
 
Таблица – Уравнения аппроксимаций зависимостей цветометрических функций и светлоты 
каналов RGB от начальной концентрации металла (снач) для исследуемых систем  
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Оптимизация параметров горения природного газа является важной экологической 
задачей, так как эти процессы используются практически во всех отраслях промышленности 
и являются одними из главных загрязнителей окружающей среды. Одним из возможных 
методов снижения вредных выбросов является наложение электрических полей на газовый 
факел [3], но данные эксперименты невозможны без детального изучения кинетики процесса 
горения и протекающих при этом процессов ионообразования.  
Одним из главных методов изучения процессов горения является детальное 









зависимости вида  








зависимостей вида:  
   1) f1 = b1∙снач + a1 










f b a f1 b1 a1 
ΔE -1,88 14,77 0,43÷0,75 0,74 R1 -146,27 193,18 0,43÷1,00 0,96 
ΔE -11,58 21,69 0,75÷1,00 0,79 G1 -34,027 29,06 0,43÷1,00 0,81 
ΔS 9,25 - 15,20 0,43÷0,75 0,80 В1 -110,77 104,58 0,43÷1,00 0,88 
ΔS 5,17 - 12,35 0,75÷1,00 0,89 f2 b2 n   
ΔT 13,62 - 0,48 0,43÷0,75 0,85 R2 512,48 -4,76 0,43÷1,00 0,97 ΔT -16,77 24,15 0,75÷1,00 0,96 
ΔL -1,65 - 4,09 0,43÷0,75 0,88 
В2 274,07 -1,65 0,43÷1,00 0,99 ΔL 0,26 - 5,48 0,75÷1,00 0,82 
Система 
II 
ΔE 205,96 14,68 1÷40 0,95 f1 b1 a1   
ΔS 163,46 7,49 1÷40 0,95 R1 -20,03 257,28 1÷40 0,95 
ΔT 33,76 5,41 1÷40 0,95 В1 -19,03 203,72 1÷40 0,92 G1 -19,03 166,39 1÷40 0,84 
ΔL -46,46 - 7,11 1÷40 0,96 f2 b2 n   R2 261,25 -0,21 1÷40 0,98 
ΔG -78,85 - 13,51 1÷40 0,96 В2 248,93 -0,19 1÷40 0,94 G2 79,29 -0,12 1÷40 0,92 
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